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x y z U x y z U

K1

O10

O11

O12

O13

14

O18

N2

N4

N6

N8

0,1627(1)

0,4602(4)

0,6077(4)

0,6643(4)

0,5779(4)

0,4456(3)

0,1151(3)

0,2792(4)

0,4972(4)

0,3180(4)

0,5377(4)

–0,1039(1)

0,3302(4)

0,2394(5)

–0,0523(4)

–0,1512(4)

0,1462(5)

–0,0350(4)

0,0561(5)

0,1271(5)

0,0351(5)

0,2238(5)

0,04860(6)

0,0971(2)

0,0193(2)

0,0392(2)

0,1400(2)

0,3790(2)

0,2124(2)

0,3003(2)

0,2527(2)
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0,0761(2)

0,0354(4)

0,043(1)

0,047(1)

0,043(1)

0,042(1)

0,037(1)

0,034(1)

0,029(1)

0,028(1)

0,030(1)

0,028(1)

N9

C1

C3

C5

C7

C15

C16

C17

C19

C20

C21

0,5965(4)

0,2399(5)

0,4086(5)

0,4455(5)

0,5377(5)

0,5889(5)

0,5828(7)

0,6684(7)

0,0147(5)

–0,1245(6)

0,0501(7)

–0,0391(5)

0,0208(6)

0,1105(6)

0,0866(5)

0,0949(6)
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0,3002(9)

0,0489(8)

–0,0535(6)

–0,0653(8)

–0,1929(7)

0,0978(2)

0,2297(2)

0,3079(2)

0,1846(2)

0,1201(2)

0,3990(3)

0,4628(4)

0,4196(4)

0,2709(3)

0,2284(4)

0,3176(3)

0,029(1)

0,026(2)
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0,022(1)
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0,070(3)

0,033(2)

0,060(3)

0,056(2)

 WinGX [ 6 ]. -

 MolEN [ 7 ]  DEC Alpha Station 200. 

 PLATON [ 8 ].

1 ;

C10H14N5O6 K+; M = 339,36; a = 9,645(2), b = 8,803(2), c = 17,686(3) Å;  = 92,50(2)°; V =

= 1500,2(5) Å3, dc = 1,50 / 3, Z = 4, P21/a.  2,50 <

<  < 74,22 .  3037 , 1473 I > 2 (I ).

(CuK ) = 34,7 –1. -

R = 0,059 Rw = 0,125  1473 F 2  4 (I 2).

 (CCDC 621726). 

1 . 1,  —

. 2. 1 . 1.

. 1 . -

 1,3,5- ,  2,4- -

6- -1,3,5-  [ 1 ]  2- -4- -6- -1,3,5- -

 [ 2 ]  87,9(5) .

1 , -

 [ 1, 2, 9, 10 ]. -

 10,0(3) , -  0,073(4) Å,  C7 -

 0,144(4) Å ( . . 1).

1,3,5-  (  0,011(4) Å),

:  C—N  (  0,02 Å);

 (114  0,35 )  (126  0,4 ) . -

, -

- - .

- -

1—O18 3—O14, -

 C—N  1,3,5-  ( . . 2).

1 , -

 ( . 2).

 2- -4,6- -

1,3,5- .  O18 -

 N6 ,  — 
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 d, Å , . 1

d d d d

K1—O18

K1—N6

K1—O10a

K1—O11c

K1—O12c

K1—O12d

K1—O13d

3,015(3)

2,828(4)

2,849(4)

2,829(4)

2,704(4)

3,031(4)

2,836(4)

O10—N8

O11—N8

O12—N9

O13—N9

O14—C3

O14—C15

O18—C1

1,264(6)

1,242(5)

1,255(5)

1,254(5)

1,330(5)

1,460(6)

1,323(6)

O18—C19

N2—C1

N2—C3

N4—C3

N4—C5

N6—C1

N6—C5

1,456(6)

1,326(5)

1,338(6)

1,333(6)

1,332(5)

1,344(5)

1,328(6)

N8—C7

N9—C7

C5—C7

C15—C16

C15—C17

C19—C20

C19—C21

1,376(6)

1,374(7)

1,478(6)

1,499(9)

1,486(9)

1,513(8)

1,510(8)

O18—K1—N6

O11a—K1—O12a

O12b—K1—O13b

C3—O14—C15

C16—C15—C17

O18—C19—C20

O18—C19—C21

C20—C19—C21

K1—O18—C1

K1—O18—C19

C1—O18—C19

C1—N2—C3

44,5(1)

57,1(1)

43,5(1)

120,1(4)

113,2(5)

104,9(4)

109,7(4)

113,0(5)

97,0(2)

142,5(3)

120,3(3)

113,9(4)

C3—N4—C5

K1—N6—C1

K1—N6—C5

C1—N6—C5

O10—N8—O11

O10—N8—C7

O11—N8—C7

O12—N9—O13

O12—N9—C7

O13—N9—C7

O18—C1—N2

O18—C1—N6

114,0(4)

105,3(3)

139,4(3)

114,3(4)

120,3(4)

115,5(4)

124,2(4)

120,8(4)

123,6(4)

115,7(4)

121,6(4)

112,7(3)

N2—C1—N6

O14—C3—N2

O14—C3—N4

N2—C3—N4

N4—C5—N6

N4—C5—C7

N6—C5—C7

N8—C7—N9

N8—C7—C5

N9—C7—C5

O14—C15—C16

O14—C15—C17

125,7(4)

113,0(4)

120,8(4)

126,2(4)

125,9(4)

118,1(4)

116,1(3)

122,4(4)

119,5(4)

116,7(4)

106,4(4)

108,7(5)

. : a 1–x, –y, –z; b –1/2+x, –1/2–y, z.

. 1. 1

. -

                              

. 2.
1
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1

D—H A D—H, Å H A, Å D A, Å DHA, .

15—H15 N2 0,98 2,540 3,427(7) 150,6   1/2+x,  1/2–y, z

20—H202 O10 0,96 2,465 3,242(8) 138,0 –1/2+x,  1/2–y, z

15—H15 N4 0,98 2,385 2,751(6) 101,4 —

C21—H213 N2 0,96 2,608 3,137(8) 115,0 —

. 3. 1 ,

.

                0y

 O12  O13 -

,  — 

 O11  O12 

. , -

 O10 -

 ( . . 2). -

,

 [ 11 ]. -

, - (KOCN  KO2N)

 (KO2N2C) a0b

( . 3).  (  0,049(5)  0,077(5) Å -

),  (  O2N2C -

 0,054(5) Å,  0,927(5) Å).

1 —H N-

—H O-  ( . 3), 

, , .

, —H N-

( . . 3).
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